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В задачах получения объемных наноструктурных материалов 
деформационными методами [4-8] особое значение приобретают исследования 
динамики ГЗ в условиях активной пластической деформации. Метод 
молекулярной динамики (МД) позволяет на атомном уровне моделировать 
зеренную структуру металлов. Хотя метод МД позволяет моделировать только 
небольшие системы, его применение дает возможность качественно оценить 
процессы, происходящие при пластической деформации.  
В настоящее время активно развиваются деформационные методы 
получения объемных нанокристаличесих материалов [4-8]. Однако, получить 
однородную структуру с субмикронным размером зерен оказывается совсем не 
просто из-за того, что при любом известном методе деформации, как правило, в 
материале остаются крупные зерна, чаще всего вытянутые в направлении 
сдвиговой деформации [15, 16]. Более однородная структура получается при 
комбинировании схем деформирования, например, выполнение прокатки после 
равноканального углового прессования. Таким образом, возникает вопрос о 
том, как схема нагружения материала влияет на эволюцию структуры границ 
зерен, содержащую зерна, вытянутые в одном направлении. 
В данной работе было проведено молекулярно-динамическое 
моделирование динамики ГЗ при пластической деформации двумерного 
поликристалла. Было рассмотрено влияние ориентации плоскости действия 
максимального касательного напряжения по отношению к ориентации 
вытянутого зерна, окруженного равноосными зернами. 
Описание модели 
Рассматривался двумерный гексагональный кристалл, примитивная ячейка 
которого опирается на векторы трансляции  1 ,0aw ,  2 / 2, 3 / 2= a aw , где a  – 
параметр решетки. 
В задачи данного исследования не входило рассмотрение какого-либо 
конкретного материала, поэтому нами был выбран следующий межатомный 
потенциал: 
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где br  – положение минимума потенциала cr  – радиус обрезки потенциала. 
Назначая 1br  , мы выбираем в качестве единицы измерения длины координату 
минимума потенциала. Мы полагаем 336.1cr , таким образом, каждый атом 
взаимодействует только с ближайшими соседями, и равновесный параметр 
решетки при нулевой температуре равен 1a  . 
Расчетная ячейка, имеющая форму правильного ромба, с наложенными 
периодическими граничными условиями, включала 512512  атомов. 
Объем ячейки был разбит на 3666   областей равного размера, каждая из 
которых характеризовалась определенной ориентацией кристаллической 
решетки. На рис.1 приведена рассматриваемая структура, где ячейка 
периодичности содержит 28 равноосных, 6 двойных и одно вытянутое зерно. 
Ориентация зерен показана оттенками серого цвета. 
Исходная структура была подвергнута отжигу при гомологической температуре 
плTT 87.0 . Полученная равновесная конфигурация подвергалась затем действию 
внешнего напряжения с заданным гидростатическим давлением p , 
максимальным касательным напряжением 
max  и углом  , задающим 
ориентацию главных напряжений 
1 2,   (см. рис.2).  
 
Рис.1. Исходная структура. Левая шкала показывает угол ориентации зерен  , 
правая – угол разориентации зерен  . 
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Рис.2. Ориентация максимальных касательных напряжений для четырех 
рассмотренных случаев нагружения поликристалла. 
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Результаты моделирования 
При действии сдвигающих напряжений вдоль и поперек вытянутых зерен 
деформация сдвига осуществляется только вдоль, но не поперек зерен. При 
этом вытянутое зерно еще более удлиняется, а окружающие его равноосные 
зерна растут. При приложении максимальных сдвигающих напряжений под 
углами 45  по отношению к оси вытянутого зерна, сдвиговая деформация идет 
вдоль обоих этих направлений. Конкуренция двух систем сдвига приводит к 
дроблению вытянутых зерен и к подавлению роста равноосных зерен. В 
случаях 15   и 30   наблюдается промежуточная картина. В первом случае 
происходит заметный рост зерен, а  во втором – рост блокируется наличием 
дополнительных систем скольжения. Структуры, полученные при 
интенсивности деформации i 1   показаны на рис.3. 
 
Рис. 3. Микроструктура, полученная при интенсивности напряжения i 1   для 
четырех случаев нагружения  а) 0   b) 15   c) 30   d) 45   . 
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